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Prufungsantrag gem. § 44 PatG ist gestellt 
(§) Quantitatives spektralanalytisches Verfahren 

(g) Die Erfindung betrifft ein quantitatives spektralanalyti- 
sches Verfahren zur Bestimmung von Bestandteilen inner- 
halb einer zu messenden Probe uber einen weiten Konzen- 
trationsbereich, ohne dafi es hierzu erforderlich ist, den 
mechanischen Aufbau des Analysators zu andern. Es werden 
lediglich Wellenzahlpunkte ausgewahlt, bei denen das Ab- 
sorptionsvermogen innerhalb eines gewiinschten, meBbaren 
Konzentrationsbereichs hinreichend linear ist, um Konzen- 
trationen der zu messenden Bestandteile auf der Grundlage 
der Werte des Absorptionsvermogens zu berechnen. 
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Beschreibung 

Die Erfindung bezieht sich auf ein quantitatives spek- 
tralanalytisches Verfahren, bei dem eine Probe mit Licht 
bestrahlt wird, um die Konzentrationen von innerhalb 5 
der Probe befindlichen Bestandteilen auf der Grundlage 
von Absorptionsvermogen an einer Mehrzahl yon fest- 
gelegten Wellenzahlpunkten in einem dabei erhattenen 
Absorptionsspektrum zu bestimmen. 

Es ist bereits ein quantitatives spektralanalytisches 10 
Verfahren bekannt, bei dem ein Fourier-Transforma- 
tions-Infrarotspektrometer, das nachfolgend als FTIR 
abgekiirzt wird, zum Einsatz kommt Dieses FTIR ist in 
Fig. 1 mit dem Bezugszeichen 1 dargestellt Das FTIR 1 
enthalt einen Analysebereich 2 und einen Datenverar- 15 
beitungsbereich 3 zur Bearbeitung eines Interfero- 
gramms, das am Ausgang des Analyseteils 2 erhalten 
wird. 

Der Analyseteil 2 besteht aus einer Lichtquelle 4, die 
parallele Infrarotstrahlen aussendet, aus einem Interfe- 20 
renzmechanismus 8 mit einem Strahlteiler 5, einem fe- 
sten Spiegel 6 und einem in X-Y-Richtung bewegbaren 
Spiegel 7, aus einer Zelle 9 f die zur Aufnahme der zu 
messenden Probe dient, welche mit den Infrarotstrahlen 
von der Lichtquelle 4 iiber den Interferenzmechanismus 25 
8 bestrahlt wird, sowie aus einem Detektor 10, der z. B. 
ein Halbleiterdetektor oder dergleichen sein kann. 

Die Datenverarbeitungseinrichtung 3, beispielsweise 
ein Computer, enthalt einen Spektrum-Bearbeitungsteil 
1 1 zur Bearbeitung eines Absorptionsspektrums sowie 30 
eine Recheneinrichtung 12 zur Berechnung von Kon- 
zentrationen der in der Probe vorhandenen Bestandtei- 
le, wozu hierzu das Lambert- Beer'sche Gesetz auf die 
berechneten Absorptionsspektren angewandt wird. 

Die Spektrum-Bearbeitungseinrichtung 11 enthalt ei- 35 
ne Addier- und Mittelwertbildungsschaltung 13, um im 
Interferogramm Additionen und Mittelwertbildungen 
auszuftihren, einen Hochgeschwindigkeits-Fourier- 
Transformationsteil 14, um Ausgangsdaten der Addi- 
tions- und Mittelwertbildungsschaltung 13 einer Hoch- 40 
geschwindigkeits- Fourier-Transformation zu unterwer- 
fen, sowie einen Betriebsteil 15 zur Spektralanalyse von 
zu messenden Bestandteilen auf der Grundlage der Aus- 
gangsdaten vom Hochgeschwindigkeits-Fourier-Trans- 
formationsteil 14, und dergleichen. 45 

Beim oben beschriebenen FTIR 1 befinden sich eine 
Referenzprobe und die zu messende Probe separat im 
Zellengehause 9 zwecks Messung des Interferogramms 
der Referenzprobe und des Interferogramms der zu 
messenden Probe. Diese Interferogramme werden der 50 
Fourier-Transformation unterzogen, um Leistungsspek- 
tren zu erhalten, also Spektren von Strahlen, die die 
Zelle 9 durchsetzt haben. Sodann wird ein Verhaltnis 
aus dem Leistungsspektrum der zu messenden Probe 
zum Leistungsspektrum der Referenzprobe bestimmt. 55 
Ein Wert dieses Verhaltnisses wird in eine Absorptions- 
vermogens-Skala umgewandelt, um das Absorptions- 
spektrum zu erhalten. 

Im Rechenteil 12, der die hintere Stufe der Datenver- 
arbeitungseinrichtung 3 bildet, werden die Konzentra- 60 
tionen der Bestandteiie, die sich innerhalb der zu mes- 
senden Probe befinden, durch Anwendung des Lam- 
bert-Beer'schen Gesetzes auf die berechneten Absorp- 
tionsspektren errechnet. 

Gemafl der japanischen Patentanmeldung Nr. 65 
2-1 71 038 werden relative Absorptionsvermogen, also 
Differenzen zwischen lokalen Spitzenwerten und loka- 
len Talwerten, an einer Mehrzahl von Wellenzahlpunk- 
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ten in einem Absorptionsspektrum aufsummiert, wobei 
Konzentrationen der jeweiligen Bestandteiie separat 
auf der Grundlage der resultierenden Summen erhalten 
werden. In Ubereinstimmung mit diesem quantitativen 
analytischen Verfahren lassen sich ein einzelner Be- 
standteil oder eine Mehrzahl von Bestandteilen inner- 
halb der zu messenden Probe quantitativ bestimmen, 
und zwar durch geeignete Auswahl einer Gruppe von 
Wellenzahlpunkten im Absorptionsspektrum. 

Im folgenden sei angenommen, daB die Intensitat des 
Lichts mit einer bestimmten Wellenzahl, welches durch 
die Referenzprobe und die zu messende Probe hin- 
durchgelaufen ist, jeweils den Wert Io und I aufweist, 
wobei sich das Absorptionsvermogen A bei der be- 
stimmten Wellenzahlnummer durch den Ausdruck 
A=»log(lo/I) bestimmt In Obereinstimmung mit dem 
Lambert-Beer'schen Gesetz ist das Absorptionsvermo- 
gen A proportional zur Konzentration der zu messen- 
den Probe. Tatsachlich liegen die Verhaltnisse jedoch 
anders. Die Fig. 8 zeigt-im oberen Bereich eine Bezie- 
hung zwischen der Wellenzahl und der Intensitat des 
Lichts sowie in ihrem unteren Bereich eine Beziehung 
zwischen der Wellenzahl und dem Absorptionsvermo- 
gen A. Danach werden 90% des Lichts absorbiert, wenn 
das Absorptionsvermogen 1,0 ist, wahrend 99% des 
Lichts absorbiert werden, wenn das Absorptionsvermo- 
gen 2,0 ist. Die oben beschriebene Beziehung ist also 
nicht vollstandig linear, lnsbesondere tritt bei einem tat- 
sachlichen Spektrometer immer ein Fehler (Rauschen) 
auf, wobei sich der Einflufl dieses Fehlers vergroBert, 
wenn sich der Nenner des Ausdrucks Iq/I, also der Wert 
I, dem Wert Null nahert Bei einer VergroBerung des 
Absorptionsvermogens geht also im allgemeinen die Li- 
nearitat zwischen dem Absorptionsvermogen A und der 
Konzentration der zu messenden Probe verloren. 

Bei einem Verfahren, bei dem ein zu messender Be- 
standteil auf der Basis eines Absorptionsvermogens 
(oder einer Transmissivitat) innerhalb eines kontinuier- 
lichen Wellenlangen- oder Wellenzahlbereichs quantita- 
tiv bestimmt wird, beispielsweise bei einem konventio- 
nellen NDIR (Non-Dispersive Infrared)- Verfahren, be- 
stimmt sich ein meBbarer Konzentrationsbereich durch 
den Aufbau des Analyseteils. Um den meflbaren Kon- 
zentrationsbereich zu andern, bedarf es daher eines me- 
chanischen Umbaus des Analysators. Zum Beispiel wird 
(a) zur Einstellung der absorbierten Lichtmenge die op- 
tische Weglange der Zelle verandert, wahrend (b) ein 
Wechsel eines optischen Filters vorgenommen wird, urn 
einen Bereich von Wellenlangen in einen solchen mit 
unterschiedlicher Transmission zu verschieben (im vor- 
liegenden Falle wird der Konzentrationsbereich nicht 
elektrisch verschoben). Selbst wenn also derselbe Be- 
standteil gemessen werden soil, miissen wenigstens zwei 
Analysatoren oder wenigstens zwei Analyseteile vor- 
handen sein, wenn sich die Konzentration des Bestand- 
teils merklich andert. 

Im nachfolgenden werden einige Zusammenhange 
diskutiert, die sich durch Beobachtung der Wellenzahl- 
punkte im Absorptionsspektrum ergeben, welches mit 
Hilfe des FTIRs aufgenommen worden ist. Beziehungen 
zwischen der Konzentration eines bestimmten Bestand- 
teils und dem Absorptionsvermogen an vier Wellen- 
zahlpunkten ®, ©, ©, © in Fig. 9 ergeben sich durch 
Anderungen von in Fig. 9 gezeigten Spektren A, B, C, D f 
E und F hinsichtlich ihrer Form, wenn sich die Konzen- 
tration des bestimmten Bestandteils in sechs Schritten 
andert, also ausgehend von (a) um das Einfache, das 
Zweifache, das Dreifache, das Vierfache, das Fiinffache 
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und das Sechsfache. Diese Beziehungen zwischen der 
Konzentration und dem Absorptionsvermogen sind in 
vier Kurven (1), (2), (3) und (4) in Fig. 10 dargestellt Wie 
anhand dieser Kurven zu erkennen ist, bleibt in einem 
Randgebiet der Absorption (Wellenzahlpunkt ©) und 5 
im Bereich eines kleinen Peaks (Wellenzahlpunkt ©) die 
Linearitat erhalten, selbst dann, wenn diese im Bereich 
der Gipfel grofle Absorptionsspitzen (Wellenzahlpunk- 
te © oder ©) verlorengeht. 

Fur den Fall jedoch, daB ein Bestandteil innerhalb 10 
einer zu messenden Probe mit Hilfe des FTIRs quantita- 
tiv ermittelt werden soil, ist der auf eine bestimmte 
Gruppe von Wellenzahlpunkten bezogene Konzentra- 
tionsbereich, in welchem sich die Konzentration genau 
errechnen laBt, vergleichsweise schmal. Eine hohe Kon- 15 
zentration laBt sich daher nicht korrekt bestimmen, 
wenn Gruppen von Wellenzahlpunkten herangezogen 
werden, die zur Berechnung einer niedrigen Konzentra; 
tion dienen, wahrend sich andererseits eine niedrige 
Konzentration nicht korrekt detektieren laBt, wenn 20 
Gruppen von Wellenzahlpunkten herangezogen wer- 
den, die zur Berechnung einer hohen Konzentration die- 
nen. Der Grund liegt in der schlechten Minimum-Detek- 
torempfindlichkeit Liegt beispielsweise der Konzentra- 
tionsbereich zwischen 0 und 100 ppm, und ist das Rau- 25 
schen Null bei 1% des Vollausschlags FS, so ist eine 
Detektion bis zu etwa 2 ppm moglich. Liegt jedoch der 
Konzentrationsbereich zwischen 0 und 1000 ppm, so 
kann bloB eine Konzentration von 20 ppm oder mehr 
detektiert werden, auch wenn das Rauschen Null ist bei 30 
1% Vollausschlag FS. Da ferner der Rauschpegel Null 
relativ zum Vollausschlag nicht so sehr vom Konzentra- 
tionsbereich abhangt, steigt der Absolutwert des Rau- 
schens fur den Hochkonzentrationsbereich an. 

Werden gleichzeitig mehrere Bestandteile analysiert, 35 
beispielsweise zwei Bestandteile A und B, wie in 
Fig. 11(A) gezeigt, so wird nicht nur der berechnete 
Konzentrationswert des zu messenden Bestandteils A, 
sondern auch der berechnete Konzentrationswert des 
anderen zu messenden Bestandteils B, der eine niedrige 40 
Konzentration aufweist und nicht die MeBgrenze La 
uberschreitet, ungenau, wie die Fig. 11(B) zeigt, und 
zwar dann, wenn die Konzentration des einen zu mes- 
senden Bestandteils A die MeBgrenze La iibersteigt 
Eine hochgenaue Analyse von Bestandteilen in einer 45 
kontinuierlich zu iiberwachenden Probe laBt sich daher 
nicht durchfiihren, wenn sich die Konzentrationen der 
Bestandteile schnell andern, wie dies z. B. im Abgas von 
Automobilen der Fall ist. 

Der Erfindung liegt die Aufgabe zugrunde, ein Ver- 50 
fahren zu schaffen, mit dem sich Bestandteile in einer zu 
uberwachenden Probe quantitativ genau bestimmen 
lassen, und zwar uber einen weiten Bereich von Kon- 
zentrationen, ohne daB eine Anderung des mechani- 
schen Aufbaus des Analysators erforderlich ist. Insbe- 55 
sondere soli auch eine genaue und kontinuierliche Ana- 
lyse der Probe moglich sein, wenn sich die Konzentra- 
tionen der Bestandteile innerhalb der Probe schnell an- 
dern. 

Zur Losung der gestellten Aufgabe konnen bei dem eo 
quantitativen spektralanalytischen Verfahren nach der 
Erfindung, bei dem eine Probe mit Licht bestrahlt wird, 
um Konzentrationen von in der zu messenden Probe 
vorhandenen Bestandteilen auf der Grundlage von Ab- 
sorptionsvermogen an einer Mehrzahl von vorbestimm- 65 
ten Wellenzahlpunkten in einem dabei aufgenommenen 
Absorptionsspektrum zu bestimmen, aus diesem Ab- 
sorptionsspektrum nur Wellenzahlpunkte ausgewahlt 
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werden, bei denen das Absorptionsvermogen innerhalb 
eines gewunschten KonzentrationsmeBbereichs eine 
hinreichende Linearitat aufweist, um die Konzentratio- 
nen der zu messenden Bestandteile auf der Grundlage 
dieser Absorptionsvermogen zu berechnen. 

Bei einem quantitativen spektralanalytischen Verfah- 
ren unter Verwendung eines Fourier-Transformations- 
Infrarotspektrometers, bei dem eine Probe mit Licht 
bestrahlt wird, um Konzentrationen von in der zu mes- 
senden Probe vorhandenen Bestandteilen auf der 
Grundlage von Absorptionsvermogen an einer Mehr- 
zahl von vorbestimmten Wellenzahlpunkten in einem 
dabei aufgenommenen Absorptionsspektrum zu be- 
stimmen, konnen zur Losung der gestellten Aufgabe 
auch folgende Schritte durchgefuhrt werden: 

— zuerst wird eine Mehrzahl von Gruppen von 
Wellenzahlpunkten zur Verwendung bei der Kon- 
zentrationsberechnung in Obereinstimmung mit ei- 
ner Mehrzahl von Konzentrationsbereichen der zu 
messenden Bestandteile festgelegt bzw. definiert. 

— Bei der Analyse wird dann zunachst eine in 
Obereinstimmung mit einem festgelegten Konzen- 
trationsbereich stehende Gruppe der Mehrzahl der 
Gruppen von Wellenzahlpunkten herangezogen, 
um die Konzentrationsberechnung durchzufiihren. 

— AnschlieBend wird das Ergebnis der Berech- 
nung mit einem Hochstwert verglichen. Durch Ver- 
gleich des Ergebnisses der Konzentrationsberech- 
nung mit dem voreingestellten Hochstwert laBt 
sich ermitteln, ob der zuvor festgelegte Konzentra- 
tionsbereich geeignet oder ungeeignet war. 

— Fur den Fall, daB sich dabei der festgelegte 
Konzentrationsbereich als ungeeignet erweist, 
wird dieser zu einem geeigneteren Konzentrations- 
bereich verschoben, um die Konzentrationen der 
jeweiligen zu messenden Bestandteile erneut unter 
Verwendung einer Gruppe von Wellenzahlpunk- 
ten, die in Obereinstimmung mit diesem neuen bzw. 
geeigneteren Konzentrationsbereich stehen, zu be- 
rechnen und die so berechneten Konzentrationen 
dieser Bestandteile auszugeben. 

Bei der ersten erfindungsgemaBen Losung der ge- 
stellten Aufgabe laBt sich der Konzentrationsbereich 
wahlweise andern, und zwar dadurch, daB selektiv nur 
Wellenzahlpunkte innerhalb eines Absorptionsbereichs 
verwendet werden, in welchem noch eine hinreichende 
Linearitat des gewunschten KonzentrationsmeBbe- 
reichs vorhanden ist. Auf diese Weise lassen sich die 
errechneten Ergebnisse verbessern, da weniger Lineari- 
tatsfehler erzeugt werden. Ein Benutzer braucht ledig- 
lich uber die Datenverarbeitungseinrichtung, beispiels- 
weise uber den Computer, die fur die Konzentrations- 
berechnung zu verwendendeh Wellenzahlpunkte einzu- 
geben. Die quantitative Bestimmung von Bestandteilen 
in einer zu messenden Probe kann daher uber einen 
weiten Konzentrationsbereich erfolgen, ohne daB der 
mechanische Aufbau oder ein festgelegter Bfctrieb eines 
Analysators verandert werden miissen. 

Nach einer erfindungsgemaBen zweiten Losung der 
gestellten Aufgabe wird die Gruppe der Wellenzahl- 
punkte, die zur Konzentrationsberechnung der Be- 
standteile auf der Grundlage der Spektraldaten heran- 
gezogen wird, in Abhangigkeit der Konzentrationen der 
in der Probe zu messenden Bestandteile umgeschaltet, 
so daB sich auch Bestandteile mit hohen Konzentratio- 
nen genau messen lassen, und zwar unter Konstanthai- 
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tung der minimalen Detektorempfindlichkeit. Auch hier 
laBt sich die Analyse iiber einen weiten Bereich von 
Konzentrationen durchfuhren. Die Umschaltung zwi- 
schen den Gruppen von Wellenzahlpunkten erfolgt au- 
tomatisch, so da8 auch dann eine kontinuierliche Analy- 5 
se durchgefuhrt werden kann, wenn sich die Konzentra- 
tionen der zu messenden Bestandteile schnell andern. 
Dariiber hinaus wird auch bei kleinen Temperaturande- 
rungen relativ schnell eine erneute Berechnung durch- 
gefuhrt, so daB sich eine vergrdBerte Nutzbetriebszeit 10 
bzw. effektive Betriebszeit des Analysators ergibt 

Die Erfindung wird nachfolgend unter Bezugnahme 
auf die Zeichnung naher beschrieben. Es zeigt 

Fig. 1 den Aufbau eines Fourier-Transformations-ln- 
frarotspektrometers (FTIR) zur Durchfuhrung des er- 15 
findungsgemaflen Verfahrens, 

Fig. 2 ein Absorptionsspektrum, 

Fig. 3 die Beziehung zwischen einer Konzentration 
einer zu messenden Probe und einem berechneten 
Wert, wenn die Berechnung nach einem ersten Ausfuh- 20 
rungsbeispiel des Verfahrens durchgefuhrt wird, 

Fig. 4 ein FluBdiagramm zur Erlauterung des Ablaufs 
bei einem zweiten Ausfuhrungsbeispiel des erfindungs- 
gemaBen Verfahrens, 

Fig. 5 ein Beispiel einer Ausgangswellenform, 25 

Fig; 6 die Abweichung eines Konzentrationswerts ei- 
nes Bestandteils, der nicht das Lambert-Beer'sche Ge- 
setz erfullt, von einem tatsachlichen Konzentrations- 
wert, sowie eine durch eine Naherungsformel ermittelte 
Kurve zur Darstellung des Konzentrationswerts, 30 

Fig. 7 den Aufbau eines anderen Fourier-Transfor- 
mations-Infrarotspektrometers (FTIR), 

Fig. 8 die Beziehung zwischen der Wellenzahl und der 
Lichtintensitat einerseits sowie die Beziehung zwischen 
der Wellenzahl und dem Absorptionsvermdgen ande- 35 
rerseits, 

Fig. 9 die Anderung der Form eines Spektrums in 
Abhangigkeit von Konzentrationsanderungen eines be- 
stimmten Bestandteils innerhalb einer zu messenden 
Probe, 40 

Fig. 10 die Beziehung zwischen der Konzentration 
des Bestandteils und dem Absorptionsvermogen an be- 
stimmten und in Fig. 9 gezeigten Wellenzahlpunkten, 

Fig. 1 1(A) ein Wellenformdiagramm beziiglich einer 
tatsachlichen Konzentrationsanderung, 45 

Fig. 11(B) ein Wellenformdiagramm beziiglich einer 
errechneten Konzentrationsanderung, 

Fig. 12 ein allgemeines Absorptionsspektrum zur Er- 
lauterung des konventionellen analytischen Verfahrens, 
mit dem sich mehrere Bestandteile innerhalb einer Pro- 50 
be analysieren lassen, 

Fig. 13 zwei Spektren von zu analysierenden Be- 
standteilen und die Oberlagerung dieser Spektren, 

Fig. 14 die Abweichung eines Konzentrationswerts 
fur Kohlenmonoxid von einem tatsachlichen Konzen- 55 
trationswert, 

Fig. 15 die Abweichung eines Konzentrationswerts 
fur Stickoxid (NO) yon einem tatsachlichen Konzentra- 
tionswert, und 

Fig. 16 zwei Absorptionsspektren mit unterschiedli- eo 
chen Spitzenformen, die infolge von Unterschieden zwi- 
schen Maschinen auftreten. 

Bevorzugte Ausfiihrungsbeispiele der Erfindung wer- 
den nachfolgend unter Bezugnahme auf die Zeichnung 
naher beschrieben. 65 

Ein quantitatives analytisches Verfahren nach einem 
ersten Ausfuhrungsbeispiel der Erfindung, bei dem eine 
spektrometrische Analyse erfolgt, unterscheidet sich 



vom konventionellen Verfahren dadurch, daB aus einem 
Absorptionsspektrum nur Wellenzahlpunkte ausge- 
wahlt werden, bei denen das Absorptionsvermogen in- 
nerhalb eines gewunschten, meBbaren Konzentrations- 
bereichs hinreichend linear ist, um Konzentrationen von 
zu messenden Bestandteilen auf der Grundlage der 
Werte dieser Absorptionsvermogen zu berechnen. 

Im folgenden sei angenommen, daB eine Mischung 
bzw. Zusammensetzung das in Fig. 2 gezeigte Absorp- 
tionsspektrum aufweist. Marken (a), (b) und (c) bezeich- 
nen Wellenzahlpunkte, wobei eine Mehrzahl von Wel- 
lenzahlpunkten fur die Konzentrationsberechnung in 
geeigneter Weise von alien Wellenzahlpunkten (a), (b) 
und (c) ausgewahlt wird, wenn eine vergleichsweise ge- 
ringe Konzentration zu analysieren ist Soli eine etwas 
hohere Konzentration analysiert werden, so wird eine 
Mehrzahl von Wellenzahlpunkten fur die Konzentra- 
tionsberechnung in geeigneter Weise aus den Wellen- 
zahlpunkten (b) und (c) ausgewahlt Eine Mehrzahl von 
Wellenzahlpunkten zur Konzentrationsberechnung 
wird in geeigneter Weise nur von den Wellenzahlpunk- 
ten (c) ausgewahlt, wenn eine noch hohere Konzentra- 
tion zu analysieren ist. Es ist nicht erforderlich, daB die 
Wellenzahlpunkte zur Konzentrationsberechnung 
durch Gipfel der Absorptionspeaks begrenzt sind. Mit 
anderen Worten konnen hierzu auch die Randbereiche 
der Absorptionspeaks oder solche Bereiche, in denen 
keine Absorption vorhanden ist, ausgewahlt werden, um 
die Berechnung der Konzentration auszufuhren. 

Die Fig. 3 zeigt schematisch eine Beziehung zwischen 
der tatsachlichen Konzentration einer zu messenden 
Probe und dem berechneten Konzentrationswert der zu 
messenden Probe, der unter Heranziehung einer Mehr- 
zahl von Wellenzahlpunkten berechnet worden ist, die 
in geeigneter Weise aus den Wellenzahlpunkten (a), (b) 
und (c) ausgewahlt worden sind. Wie die Fig. 3 erkennen 
laBt, laBt sich der meBbare Konzentrationsbereich da- 
durch andern, daB wahlweise nur Wellenzahlpunkte 
ausgewahlt werden, die innerhalb eines Absorptionsbe- 
reichs liegen, in welchem der gewunschte meBbare 
Konzentrationsbereich noch linear ist Auf diese Weise 
kann auch der EinfluB eines Fehlers vergleichsweise 
klein gehalten werden. Naturlich lassen sich auch hohe 
Konzentrationen berechnen, bei denen praktisch alle 
Wellenzahlpunkte, die in Obereinstimmung mit den 
Gipfeln der Absorptionspeaks stehen, ihre Linearitat 
eingebuflt haben. Kurz gesagt, laBt sich die Berechnung 
der Konzentration durchfuhren, ohne daB ein Wellen- 
zahlbereich, der von niedrigen Konzentrationen bis zu 
hohen Konzentrationen reicht, merkbar geandert wer- 
den mufl. 

Nachfolgend wird das zweite Ausfuhrungsbeispiel 
der Erfindung naher beschrieben. 

Das quantitative analytische Verfahren nach dem 
zweiten Ausfuhrungsbeispiel, bei dem eine spektrome- 
trische Analyse durchgefuhrt wird, unterscheidet sich 
vom konventionellen Verfahren dadurch, daB eine 
Mehrzahl von Gruppen von Wellenzahlpunkten fur die 
Berechnung der Konzentration (z. B. fur 0 bis 100 ppm, 
fur 0 bis 1000 ppm, fur 0 bis 1 % und dergleichen) erstellt 
wird, und zwar fur einen bestimmten zu messenden Be- 
standteil und in Abhangigkeit von Konzentrationsberei- 
chen, die vorher in gewiinschter Weise festgelegt wer- 
den. Beim Start einer Messung wird eine bestimmte 
dieser Gruppe von Wellenzahlpunkten (diese kann zu- 
vor oder bei Gelegenheit eingestellt werden) zur Be- 
rechnung der Konzentration herangezogen. Ist der be- 
rechnete Wert im Vergleich zu einem zuvor eingestell- 
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ten, bestimmten Hdchstwert ungeeignet, so wird eine 
Gruppe von Wellenzahlpunkten fur die Konzentra- 
tionsberechnung in Obereinstimmung mit einem geeig- 
neteren Konzentrationsbereich ausgewahlt, und zwar in 
Abhangigkeit des berechneten Werts, um die Berech- $ 
nung erneut auszufuhren. Beim zweiten Mai und danach 
wird dann regelmaBig zuerst dieselbe eine Gruppe von 
Wellenzahlpunkten wie beim vorhergehenden Mai ver- 
wendet, um die Konzentration zu berechnen, wonach 
eine Anderung der Gruppe der Wellenzahlpunkte fur io 
die Konzentrationsberechnung in derselben Weise wie 
oben beschrieben erfolgt, und zwar in Abhangigkeit des 
berechneten Werts, um die Berechnung erneut durchzu- 
fuhren. 

Die Fig. 4 zeigt ein FluBdiagramm zur Erlauterung 15 
des beschriebenen Betriebs. Zuerst werden im Schritt 
SI mit Hilfe eines FTIR 1 Spektraldaten aufgenommen 
bzw. erhalten. Sodann wird die Gruppe von Wellenzahl- 
punkten zur Berechnung der Konzentration in Oberein- 
stimmung mit dem eingestellten Konzentrationsbereich 20 
ausgewahlt bzw. herangezogen, um die Berechnung der 
Konzentration auszufiihren. Dies erfolgt im Schritt S2. 
Im Schritt S3 wird der berechnete Wert bzw. Konzen- 
trationswert mit dem Hdchstwert verglichen, um zu 
uberprufen, ob der berechnete Wert zu dieser Zeit, so 25 
wie er ist, ausgegeben werden kann oder nicht. Kann 
der berechnete Wert, so wie er ist, ausgegeben werden, 
wird er also dahingehend beurteilt, daQ der anhand des 
berechneten Werts erhaltene Konzentrationsbereich 
geeignet ist (JA in Schritt S3), so wird der berechnete 30 
Wert im Schritt S4 als berechneter Konzentrationswert 
ausgegeben. Im anderen Fall (NEIN in Schritt S3) wird 
der Konzentrationsbereich in einen geeigneteren Kon- 
zentrationsbereich geandert, was im Schritt S5 erfolgt, 
um anhand der Absorptionsvermdgen fur die entspre- 35 
chende neue Gruppe von Wellenzahlpunkten die Kon- 
zentration erneut zu berechnen (im Schritt S2). 

Diese Berechnung, Entscheidung und Anderung des 
Bereichs erfolgt automatisch unter Steuerung der Da- 
tenbearbeitungseinrichtung 3. Ausgegeben wird nur das 40 
Ergebnis der Konzentrationsberechnung, die unter 
Heranziehung der geeignetsten Gruppe von Wellen- 
zahlpunkten durchgefuhrt worden ist 

Fur den Fall, daQ der berechnete Wert mit dem 
Hdchstwert verglichen wird, sollte vorzugsweise eine 45 
Differenz zwischen dem Hdchstwert fur die Umschal- 
tung des Bereichs von einem fur hohe Konzentration 
auf einen fur niedrige Konzentration und dem Hdchst- 
wert fur die Umschaltung des Bereichs von einem fur 
niedrige Konzentration auf einen fur hohe Konzentra- 50 
tion vorhanden sein. Auf diese Weise laBt sich eine Fluk- 
tuation wahrend der Umschaltzeit unterdrucken. 

Der oben beschriebene Zusammenhang bezieht sich 
auf den Fall, bei dem zwei Bestandteile A und B gleich- 
zeitig und kontinuierlich analysiert werden. Andern sich 55 
die Konzentrationen beider Bestandteile A und B, und 
wird der Konzentrationsbereich automatisch umge- 
schaltet auf irgendeinen, der in Obereinstimmung mit 
niedrigen Konzentrationen steht, und einen, der in 
Obereinstimmung mit hohen Konzentrationen steht, 60 
sind also zwei Stufen vorhanden, wie die Fig. 5 zeigt, so 
existieren vier Gruppen von Wellenzahlpunkten in 
Obereinstimmung mit den Kombinationen der Konzen- 
trationsbereiche der Bestandteile A und B, wie die fol- 
gendeTabelle 1 erkennen laOt. 65 



Tabelle. 1 



Niedrige Hohe 
Konzentration Konzentration 



Niedrige L L H L 

Konzentration 

Hohe L H H H 

Konzentration 

Andern sich die Konzentrationen der Bestandteile A 
und B in der zu messenden Probe gemaB Fig. 5, so ist 
bezuglich des Bestandteils A der Wert U a der Hdchst- 
wert fur die Anderung von den niedrigen Konzentratio- 
nen zu den hohen Konzentrationen und der Wert D a der 
Hdchstwert fur die Anderung von den hohen Konzen- 
trationen zu den niedrigen Konzentrationen. Dabei gilt 
U a >D a . Bezuglich des Bestandteils B ist der Wert Ub 
der Hdchstwert fur die Anderung der niedrigen Kon- 
zentrationen zu den hohen Konzentrationen, wahrend 
der Wert Db der Hdchstwert fur die Anderung von den 
hohen Konzentrationen zu den niedrigen Konzentratio- 
nen ist. Hierbei gilt Ub> Db- Die Umschaltung erfolgt zu 
den Zeiten T I( T2 und T3. Bei diesem Ausfuhrungsbei- 
spiel wird ein Konzentrationswert, der mit Hilfe der 
Gruppe der Wellenzahlpunkte L L errechnet worden 
ist, wahrend der Zeitspanne T 0 bis Ti ausgegeben, ein 
Konzentrationswert, der mit Hilfe der Gruppe der Wel- 
lenzahlpunkte H L berechnet worden ist, wahrend der 
Zeitspanne Ti bis T2 ausgegeben, ein Konzentrations- 
wert, der mit Hilfe der Gruppe der Wellenzahlpunkte 
h h berechnet worden ist, wahrend der Zeitspanne T2 bis 
T3 ausgegeben und ein Konzentrationswert, der mit Hil- 
fe der Gruppe der Wellenzahlpunkte L H berechnet 
worden ist, nach dem Zeitpunkt T3 ausgegeben. 

Beim oben beschriebenen Verfahren der Analyse ei- 
ner Mehrzahl von Bestandteilen innerhalb einer zu mes- 
senden Probe mit Hilfe einer spektrometrischen Analy- 
se kommen lineare algebraische Methoden auf der 
Grundlage des Lambert-Beer'schen Gesetzes zum Ein- 
satz, da angenommen wird, daB das Absorptionsvermd- 
gen proportional zur Konzentration der Bestandteile in 
der zu messenden Probe ist. Dieses Lambert-Beer'sche 
Gesetz laBt sich wie folgt ausdriicken : 

A(v)-Ca(v) (1) 

Hierin sind C eine Konzentration eines optisch absor- 
bierenden Mittels, a (v) ein Absorptionsspektrum einer 
Einheitskonzentration bei einer Wellenzahl v und A (v) 
ein Absorptionsspektrum eines Absorbers unbekannter 
Konzentration bei einer Wellenzahl v. 

Diese Beziehung ist schematisch in Fig. 12 gezeigt In 
Fig. 12 ist eine Kurve I eingetragen, die das Absorp- 
tionsspektrum a(v) der Einheitskonzentration ist Die 
Kurve II in Fig. 12 zeigt dagegen das Absorptionsspek- 
trum des Absorbers mit unbekannter Konzentration. 

Oberlappen sich die Absorptionsvermdgen einer 
Mehrzahl von zu analysierenden Bestandteilen inner- 
halb der Probe, so laBt sich die obige Gleichung (1) 
durch die folgende Linearkombination ausdriicken: 

A(v) = SiCiai(v) (2) 



Hierin sind Ci die Konzentrationen der jeweiligen Be- 
standteile und cti (v) das Absorptionsspektrum der Ein- 
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heitskonzentration fur die jeweiligen Bestandteile. 

Bei der spektrometrischen Analyse einer Mehrzahl 
von Bestandteilen unter Verwendung der Absorptions- 
spektren werden die Referenzspektren a\ (v) fur die je- 
weiligen Bestandteile in einem Kalibrierschritt im vor- 5 
hinein bestimmt, um die Konzentrationen Q der jeweili- 
gen Bestandteile anhand des Absorptionsspektrums 
A (v) einer zu messenden und unbekannten Zusammen- 
setzung bzw. Mischung abschatzen zu konnen. 

Im allgemeinen wird A (v) iiber einen Bereich konti- 10 
nuierlicher Wellenzahlpunkte im Infrarotgebiet gemes- 
seh, wobei sich der Wellenzahlbereich von 4000 cm -1 bis 
400 cm -1 erstreckt Die Formel (2) laBt sich daher durch 
folgende und simultan geltende Gleichungen des ersten 
Grades darstellen: 15 

A(vj) = IiCiai(vj) (3) 

Mit anderen Worten konnen die Konzentrationen ei- 
ner Mehrzahl von Bestandteilen mit Hilfe dieser simul- 20 
tanen Gleichungen des ersten Grades bei entsprechen- 
der Verarbeitung mit Hilfe einer Verarbeitungsformel 
abgeschatzt werden. 

Die Fig. 13 zeigt schematisch zwei sich iiberlappende 
Absorptionsspektren von zwei Bestandteilen. Die Kur- 25 
ve I in Fig. 13 betrifft ein Absorptionsspektrum ai (vj) 
einer Einheitskonzentration, wahrend sich die Kurve II 
auf ein Absorptionsspektrum a 2 (vj) eines gasformigen 
Besiandteils bezieht. Dagegen stellt die Kurve III in 
Fig. 13 eine Linearkombination beider Spektren dar. 30 
Mit anderen Worten zeigt die Kurve III die oben be- 
schriebene Gleichung (3). 

AUerdings erfullen einige Komponenten in der zu 
messenden Probe, beispielsweise Kohlenmonoxid und 
Stickstoffmonoxid, nicht das Lambert-Beer'sche Ge- 35 
setz, so daB Berechnungen hinsichtlich ihrer Konzentra- 
tionen groBe Fehler enthalten, wenn das oben beschrie- 
bene konventiohelle Verfahren angewandt wird. 

Die Fig. 14 zeigt den Unterschied zwischen einem 
tatsachlichen Konzentrationswert von Kohlenmonoxid 40 
und dem mit Hilfe des oben beschriebenen, konventio- 
nellen Verfahrens errechneten Wert. Auf der Abszisse 
sind die tatsachlichen Konzentrationswerte aufgetra- 
gen, wahrend errechnete Konzentrationswerte entlang 
der Ordinate aufgetragen sind. Die Kreise O markieren 45 
die berechneten Werte, wahrend die Punkte • die tat- 
sachlichen und korrekten Konzentrationswerte ange- 
ben. 

Ahnliche Verhaltnisse wie in Fig. 14 sind fur Stick- 
stoffmonoxid in Fig. 15 dargestellt. 50 

Wie die Fig. 14 und 15 erkennen lassen, werden fur 
Kohlenmonoxid und Stickstoffmonoxid bei Anwendung 
des Lambert-Beer'schen Gesetzes auf das Absorptions- 
spektrum Konzentrationswerte erhalten, die sich von 
den tatsachlich gemessenen Werten in den Fig. 14 und 55 
15 (schwarze Punkte) unterscheiden. Diese Bestandteile 
sind mit anderen Worten solche vom Nichtlinear-Ab- 
sorptionstyp. 

In derartigen Fallen reicht es aus, dafl die Konzentra- 
tionen der Bestandteile, die nicht das Lambert- 60 
Beer'sche Gesetz erfullen, durch Anwendung einer in- 
versen Funktion A' ] (C X ) einer Naherungsformel A (C) 
auf eine berechnete Konzentration C x bestimmt wer- 
den, die durch Anwendung des Lambert-Beer'schen Ge- 
setzes auf das Absorptionsspektrum berechnet worden 65 
ist 

Dies wird nachfolgend naher beschrieben. 
Zuerst werden das Absorptionsspektrum (also A (vj) 
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in der oben. beschriebenen Gleichung (3)) fur die zu 
messende Probe und das Referenzspektrum (also ai (vj) 
in der obigen Gleichung (3)) fur bekannte Konzentratio- 
nen von jeweiligen Bestandteilen in der zu messenden 
Probe bestimmt Diese Werte werden in Gleichung (3) 
eingesetzt, um das simultane Gleichungssystem ersten 
Grades zu losen, wodurch die Konzentrationen Q der 
jeweiligen Bestandteile berechnet werden. 

Zuvor jedoch wird fur diejenigen Bestandteile, die das 
Lambert-Beer'sche Gesetz nicht erfullen und die nach- 
folgend mit X bezeichnei werden, also z. B. fur die Be- 
standteile Kohlenmonoxid und Stickstoffmonoxid, die 
folgende Naherungsgleichung (4) vierten Grades er- 
stellt, die den errechneten Konzentrationswert C x mit 
dem tatsachlichen Konzentrationswert C als Variable 
verknupft, wie dies durch die durchgezogene Linie in 
Fig. 6 angedeutet ist, die in derselben Weise wie die 
Fig. 14 und 15 erstellt worden ist: 

A(C) - aC 4 + bC 3 + cC 2 + dC (4) 

Hierin sind a, b, c und d jeweils Konstante. 

Mit anderen Worten zeigt die Fig. 6 eine Differenz 
zwischen einem tatsachlichen Konzentrationswert C 
des Bestandteils X und einem mit Hilfe der Gleichungen 
(3) berechneten Wert C x . Der tatsachliche Konzentra- 
tionswert X ist entlang der Abszisse aufgetragen, wah- 
rend der berechnete Konzentrationswert C x entlang der 
Ordinate aufgetragen ist. In Fig. 6 markieren die Kreise 
O die berechneten Werte, wahrend die Punkte • die 
korrekten Konzentrationswerte darstellen, mit denen 
die berechneten Konzentrationswerte eigentlich uber- 
einstimmen sollten. 

Eine Kurve der Naherungsgleichung A (C), die in 
Fig. 6 durch eine durchgezogene Linie dargestellt ist, 
also eine Kurve der Gleichung (4), wird so erhalten, daB 
die Kreise O, welche die berechneten Konzentrations- 
werte C x angeben, soweit wie moglich auf der Kurve zu 
liegen kommen. Dariiber hinaus konnte im Falle von 
Kohlenmonoxid; und Stickstoffmonoxid gemaB den 
Fig. 14 und 15 festgestellt werden, daB als Naherungs- 
gleichung fur die Bestandteile, die nicht das Lambert- 
Beer'sche Gesetz erfullen, im allgemeinen eine Glei- 
chung vierten Grades eine hinreichende Annaherung an 
die berechneten Werte C x liefert, die durch die Kreise O 
dargestellt sind, daB jedoch im Falle von Bestandteilen, 
deren errechnete und durch die Kreise O markierte 
Werte C x sich durch andere Gleichungen hoheren Gra- 
des gut annahern lassen, auch diese Gleichungen hohe- 
ren Grades als Naherungsgleichung verwendet werden 
konnen. 

Zusatzlich wird die Gleichung (4) invertiert, um den 
Ausdruck A- ! (C X ) zu erhalten. Die inverse Funktion 
A -1 (Cx) ist im vorliegenden Fall eine Funktion, die einen 
an die tatsachliche Konzentration C angenaherten Wert 
beschreibt, wobei als Variable der berechnete Wert C x 
dient. 

Von den Konzentrationswerten Q der jeweiligen Be- 
standteile, die mit Hilfe der Gleichungen (3) berechnet 
worden sind, wird dann derjenige Konzentrationswert 
C x des Bestandteils X, der nicht das Lambert-Beer'sche 
Gesetz erfullt, durch Anwendung der inversen Funktion 
A _I (C X ) kompensiert, die im Hinblick auf diesen Be- 
standteil X erstellt worden ist. Der kompensierte Wert 
wird in diesem Fall letztendlich als Konzentration des 
Bestandteils X angesehen. 

Fur den Fall, daB der Bestandteil X beispielsweise 
Kohlenmonoxid (CO) oder Stickstoffmonoxid (NO) ist, 
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werden die durch die Gleichungen (3) errechneten Wer- 
te C x so kompensiert, dafl sich die in den Fig. 14 und 15 
durch die Kreise O markierten Werte denjenigen Wer- 
ten in den Fig. 14 und 15 annahern, die durch die Punkte 
# markiert sind. s 

Wie oben beschrieben, kann die Vielzahl der in der 
Probe vorhandenen Bestandteile auch solche enthalten, 
deren Konzentration sich nicht durch Anwendung des 
Lambert-Beer'schen Gesetzes bestimmen laBt. Die be- 
rechneten Konzentrationen C x , die zu den tatsachlich io 
gemessenen Konzentrationen C der Bestandteile gehd- 
ren, die nicht das Lambert-Beer'sche Gesetz erfiillen, 
werden zuvor mit Hilfe einer Naherungsgleichung A (C) 
hdheren Grades bestimmt, wobei die tatsachlich gemes- 
sene Konzentration C als Variable dient. Ein Wert, der 15 
durch Anwendung der berechneten Konzentration C x 
auf die inverse Funktion A"'(C X ) der Naherungsglei- 
chung A (C) erhalten wird, wird dann als kompensierter 
berechneter Konzentrationswert C x angesehen, so daB 
sich auch die Konzentrationen von Bestandteilen, die 20 
nicht das Lambert-Beer'sche Gesetz erfullen, genau be- 
rechnen lassen, wenn die Konzentrationen der mehre- 
ren Bestandteile innerhalb der Probe durch Anwendung 
des Lambert-Beer'schen Gesetzes auf das Absorptions- 
spektrum ermittelt werden. 25 

GemaB dem Lambert-Beer'schen Gesetz ist das Ab- 
sorptionsvermdgen proportional zur Konzentration des 
zu messenden Bestandteils, wobei sich dieses auch durch 
folgende Gleichung ausdriicken laBt: 

30 

A-e-C-L (5) 

Hierin sind A das Absorptionsvermogen der zu mes- 
senden Probe, e ein Absorptionskoeffizient der Probe, C 
eine Konzentration und L eine optische Weglange der 35 
Probe. 

Die Konzentration des Bestandteils wird unter Ver- 
wendung der Gleichung (5) etwa in der folgenden Weise 
berechnet: Zuerst wird ein Absorptionsspektrum A r 
(nachfolgend als Referenzspektrum bezeichnet) fur eine 40 
Referenzprobe aufgenommen, deren Konzentration C r 
bekannt ist und derjenigen der zu messenden Probe 
gleicht. Der Gleichung (5) ahnlich ist die nachfolgende 
Gleichung (6), die die Beziehung zwischen dem Refe- 
renzspektrum A r und der Konzentration C r herstellt: 45 

A r = e • C r - L (6) 

AnschlieBend wird ein Absorptionsspektrum A s der 
zu messenden Probe aufgenommen, deren Konzentra- 50 
tion C$ unbekannt ist Auch in diesem Fall laBt sich die 
Beziehung zwischen dem unbekannten Absorptions- 
spektrum A s und der Konzentration Cs durch eine der 
Gleichung (6) ahnliche Gleichung (7) ausdriicken: 

55 

A $ = £ ■ C s ■ L (7) 

Unter Verwendung der Gleichungen (6) und (7) kann 
dann die folgende Gleichung (8) aufgestellt werden: 

60 

C s - (As/Ar) ■ C r (8) 

Unter Heranziehung dieser Gleichung (8) wird dann 
im Rechenteil 12 der Datenbearbeitungseinrichtung 3 
die Konzentration C s des Bestandteils in der zu messen- 65 
den Probe berechnet, und zwar unter Verwendung des 
Referenzspektrums A r , des unbekannten Spektrums A s 
und der bekannten Konzentration C r . 
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lm allgemeinen werden die Referenzspektren A r fur 
die jeweiligen Bestandteile und die bekannten Konzen- 
trationen C r , die in Obereinstimmung mit den Referenz- 
spektren A r erhalten werden, datenmaBig im vorhinein 
gespeichert. Bei der tatsachlichen Messung wird dann 
nur das Absorptionsspektrum A$ der Probe mit der un- 
bekannten Konzentration C 5 aufgenommen. Das Refe- 
renzspektrum A r derselben Probe, das als Referenzwert 
dient, und die bekannte Konzentration C r werden 
schlieBlich gemaB Gleichung (8) verarbeitet, um die un- 
bekannte Konzentration C s zu berechnen. 

Werden die Fourier-Transformations- Infrarotspek- 
trometer 1 (FTIR) desselben Typs in Serie hergestellt, 
erfolgt also eine Massenproduktion dieser Gerate, so 
kann es bei verschiedenen FTIRs 1 zu unterschiedlichen 
Verlaufen von Signalspitzen im Absorptionsspektrum 
ein und derselben Probe kommen, und zwar aufgrund 
von letchten Unterschieden zwischen den individuellen 
Geraten, die z; B. bei der Montage dieser Gerate her- 
vorgeruf en werden. Die Situation ist in den Fig. 16(A) 
und 16(B) dargestellt Die genannten Unterschiede in 
den Signalspitzen fiihren dazu, dafl die mit Hilfe der 
individuellen FTIRs 1 berechneten Konzentrationen 
fluktuieren. 

Wird z. B. von einer gewunschten Probe mit Hilfe 
eines bestimmten FTIRs 1 ein Absorptionsspektrum 
aufgenommen, so kann eine Signalspitze im Absorp- 
tionsspektrum beim Wellenzahlpunkt v a liegen, wie in 
Fig. 16(A) zu erkennen ist. Wird dagegen ein Absorp- 
tionsspektrum derselben Probe mit Hilfe eines anderen 
FTIRs 1 aufgenommen, so kann die Spitze desselben 
Signals am Wellenzahlpunkt vb liegen, wie die Fig. 16(B) 
zeigt Diese Differenz der Spektralform wird durch ge- 
ringe bauliche Abweichungen zwischen den einzelnen 
FTIRs 1 desselben Typs verursacht 

Im allgemeinen werden diejenigen Wellenzahlpunkte, 
bei denen das Referenzspektrum A r und das unbekann- 
te Spektrum A s Spitzenwerte aufweisen, als Wellenzahl- 
punkte des Referenzspektrums A r und des unbekannten 
Spektrums A s , die gemaB Gleichung (8) zu verarbeiten 
sind, ausgewahlt, um eine hohe MeBgenauigkeit zu er- 
halten. Treten jedoch aufgrund der individuellen Appa- 
rateabweichungen die genannten Unterschiede in den 
Verlaufen der Signalspitzen im Spektrum auf, so werden 
durch die individuellen Gerate unter Anwendung der 
Gleichung (8) auch unterschiedliche Konzentrations- 
werte berechnet. 

Fur einen solchen Fall weist die Datenbearbeitungs- 
einrichtung 3 eines FTIRs 21 eine Spektrum-Kompensa- 
tionseinrichtung 22 zwischen dem Spektrum-Bearbei- 
tungsteil 11 und der Recheneinrichtung 12 auf. Von ei- 
ner Kompensationsfaktor-Einstelleinrichtung 23 laBt 
sich ein Kompensationsfaktor K zur Spektrum-Kom- 
pensationseinrichtung 22 ubertragen, um das Absorp- 
tionsspektrum mit diesem Kompensationsfaktor K mul- 
tiplizieren zu konnen. Auf diese Weise kann das Absorp- 
tionsspektrum in der Spektrum-Kompensationseinrich- 
tung 22 entsprechend kompensiert werden, wie die 
Fig. 7 zeigt. 

Dies wird nachfolgend naher beschrieben. 

Mit Hilfe eines Analyseteils 2 des FTIRs 21 wird ein 
Interferogramm der zu messenden Probe aufgenom- 
men, die in einer Zelle 9 untergebracht ist. In der Spek- 
trum-Bearbeitungseinrichtung 1 1, die die erste Stufe der 
Datenbearbeitungseinrichtung 3 bildet, wird dieses In- 
terferogramm einer Fourier-Transformation unterzo- 
gen, um ein Leistungsspektrum zu erhalten. Sodann 
wird ein Verhaitnis gebildet, wozu das so erhaltene Lei- 
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stungsspektrum durch ein Leistungsspektrum einer Re- 
ferenzprobe dividiert wird, wobei das Leistungsspek- 
trum der Referenzprobe bereits bekannt ist Anschlie- 
Bend erfolgt eine Transformation des so erhaltenen 
Verhaltnisses in eine Absorptionsskala (Skala von Ab- 5 
sorptionsvermogen), um das Absorptionsspektrum A s 
der zu messenden Probe zu berechnen. 

Das auf diese Weise berechnete Absorptionsspek- 
trum As wird mit dem Kompensationsfaktor K multipli- 
ziert, und zwar in der Spektrum-Kompensationseinrich- 10 
tung 22, die dem Spektrum-Bearbeitungsteil 11 nachge- 
schaltet ist. Das Absorptionsspektrum A s wird somit in 
ein kompensiertes Spektrum k • A s uberfuhrt. 

Das kompensierte Absorptionsspektrum k • A s wird 
dann gemaB Gleichung (8) im Rechenteil 12 verarbeitet, 15 
welcher die letzte Stufe der Datenbearbeitungseinrich- 
tung 3 bildet. Die Verarbeitung des kompensierten Ab- 
sorptionsspektrums erfolgt in Ubereinstimmung mit der 
nachstehenden Gleichung (9), um die Konzentration C s 
des Bestandteils in der zu messenden Probe zu berech- 20 
nen: 

C s - (K • As/Ar) * C r (9) 

Nachfolgend wird die Bestimmung des Kompensa- 25 
tionsfaktors K naher beschrieben. 

Zuerst wird eine gewiinschte Probe, deren Konzen- 
tration bekannt ist, mit Hilfe des FTIRs 21 einer spek- 
trometrischen Analyse unterzogen, um die Konzentra- 
tion C s des Bestandteils in dieser ausgewahlten Probe zu 30 
berechnen. Fur den Fall, daB die berechnete Konzentra- 
tion C s des Bestandteils nicht mit der bekannten Kon- 
zentration ubereinstimmt, wird die Kompensationsfak- 
tor-Einstelleinrichtung 23 betatigt, um die berechnete 
Konzentration C s des Bestandteils in Obereinstimmung 35 
mit der bekannten Konzentration zu bringen, und zwar 
durch entsprechende Anderung des Kompensationsfak- 
tors K. Eine derartige Kompensation wird fur jeden 
FTIR 21 ausgefiihrt, und zwar unter Verwendung dieser 
einen Probe, um Fluktuationen der gemessenen Werte 40 
infolge von Differenzen zwischen den FTIRs 21 zu eli- 
minieren. 

Es wurde bereits darauf hingewiesen, daB bei Ver- 
-wendung verschiedener FTIRs 21 desselben Typs unter- 
schiedliche Verlaufe in den Signalspitzen der Absorp- 45 
tionsspektren aufgrund von mechanischen Differenzen 
zwischen diesen FTIRs 21 erzeugt werden, auch wenn 
ein und dieseibe Probe analysiert wird, wie die 
Fig. 16(A) und 16(B) erkennen lassen. Wird das im Spek- 
trum-Bearbeitungsteil 11 errechnete Absorptionsspek- 50 
trum As in der oben beschriebenen Weise mit dem 
Kompensationsfaktor K multipliziert, so laQt sich aller- 
dings dabei nicht die Form des Absorptionsspektrums 
gemaB Fig. 16(B) mit der Form des Absorptionsspek- 
trums gemaB Fig. 16(A) in Ubereinstimmung bringen. 55 
Andererseits sind das unbekannte Spektrum A s und das 
Referenzspektrum A r , die im Rechenteil 12 weiterverar- 
beitet werden. Werte an einem vorher festgelegten 
Wellenzahlpunkt, so daB es ausreicht, daB wenigstens 
diese Werte am vorher festgelegten Wellenzahlpunkt 60 
mit dem Kompensationsfaktor K multipliziert werden, 
um kompensiert zu werden, wodurch schlieBlich der be- 
rechnete Konzentrationswert C s des Bestandteils auf 
den korrekten Wert kompensiert wird. 

Unterscheidet sich also die berechnete Menge des 65 
Bestandteils in der zu messenden Probe von demjenigen 
Wert, der korrekt hatte berechnet werden mussen, so 
kann der Kompensationsfaktor verandert werden, um 
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die berechnete Menge des Bestandteils mit dem korrek- 
ten Wert in Obereinstimmung zu bringen. Auf diese 
Weise lassen sich Fluktuationen der gemessenen Werte 
infolge mechanischer Differenzen zwischen den FTIRs 
vermeiden. 

Es sei noch darauf hingewiesen, daB sich das Verfah- 
ren nach der Erfindung nicht nur fur die Infrarot-Spek- 
tralanalyse eignet, also in einem FTIR zur Anwendung 
gelangen kann, sondern auch in Spektrometern zum 
Einsatz kommen kann, die im ultravioletten und im 
sichtbaren Bereich arbeiten. Daruber hinaus laBt sich 
das erfindungsgemaBe Verfahren nicht nur zusammen 
mit dem in der japanischen Patentanmeldung Nr. 
2-1 70 138 beschriebenen Verfahren verwenden, son- 
dern auch im Zusammenhang mit anderen Verfahren. 



Patentanspruche 



1. Quantitatives spektralanalytisches Verfahren, bei 
dem eine Probe mit Licht bestrahlt wird, um die 
Konzentrationen von in der zu messenden Probe 
vorhandenen Bestandteilen auf der Grundlage von 
Absorptionsvermogen an einer Mehrzahl von vor- 
bestimmten Wellenzahlpunkten in einem dabei auf- 
genommenen Absorptionsspektrum zu bestimmen, 
dadurch gekennzeichnet, daB aus dem Absorp- 
tionsspektrum nur Wellenzahlpunkte ausgewahlt 
werden, bei denen das Absorptionsvermogen in- 
nerhalb eines gewunschten KonzentrationsmeBbe- 
reichs eine hinreichende Linearitat aufweist, um die 
Konzentrationen der zu messenden Bestandteile 
auf der Grundlage dieser Absorptionsvermogen zu 
berechnen. 

2. Quantitatives spektralanalytisches Verfahren un- 
ter Verwendung eines Fourier-Transformations-In- 
frarotspektrometers, bei dem eine Probe mit Licht 
bestrahlt wird, um Konzentrationen von in der zu 
messenden Probe vorhandenen Bestandteilen auf 
der Grundlage von Absorptionsvermogen an einer 
Mehrzahl von vorbestimmten Wellenzahlpunkten 
in einem dabei aufgenommenen Absorptionsspek- 
trum zu bestimmen, dadurch gekennzeichnet, daB 

— zuerst eine Mehrzahl von Gruppen von 
Wellenzahlpunkten zur Verwendung bei der 
Konzentrationsberechnung in Obereinstim- 
mung mit einer Mehrzahl von Konzentrations- 
bereichen der zu messenden Bestandteile fest- 
gelegt wird, 

— bei der Analyse zunachst eine in Oberein- 
stimmung mit einem festgelegten Konzentra- 
tionsbereich stehende Gruppe der Mehrzahl 
der Gruppen von Wellenzahlpunkten heran- 
gezogen wird, um die Konzentrationsberech- 
nung durchzufuhren, 

— das Ergebnis der Berechnung mit einem 
Hochstwert verglichen wird, und 

— fur den Fall, daB sich dabei der festgelegte 
Konzentrationsbereich als ungeeignet erweist, 
dieser festgelegte Konzentrationsbereich zu 
einem geeigneteren Konzentrationsbereich 
verschoben wird, um die Konzentrationen der 
jeweiligen zu messenden Bestandteile erneut 
unter Verwendung einer Gruppe von Wellen- 
zahlpunkten, die in Obereinstimmung mit die- 
sem geeigneteren Konzentrationsbereich ste- 
hen, zu berechnen und die so berechneten 
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Konzentrationen dieser Bestandteile auszuge- 
ben. 
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